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1986年にP.N.PlSeyらは 1成分-ー ドコア粒子系 と見なせるコロイ ド分散系でガラ
ス状態が得 られると報告 している【1】｡コロイ ド分散系では粒子の大 きさが数千 オ ングス
トローム程度 もあることから熱揺動の効果が小 さく､ア トミックな体系でみられる玉突に
似た ジャンプモーション【2】は極端に抑制されていると考えられる. 一方､モー ド結合理論
【3】ほジャンプモー ションを想定 してない上に-ー ドコア 1成分系に対 しては緩和のべ き
指数などが理論的に求め られているため Pnseyらの用いた体系はモー ド結合理論の検証
に最適であると考え られる｡ 実際､最近の実験か らデバイワラ-因子や遅い緩和の様子が
任意パ ラメ-クーな しに理論 と極めてよ く一致す ることがわかっている【1]. よって この
ような体系を計算機実験で再現 し､実験では調べることの困難な個々の粒子の振 る舞いに
注目して理論的取扱いにとって有益な情報を引 き出す ことは意義あることと考えられる｡
また､PlSeyらの実験で興味深いのは l成分でガラス状態壕 実現 していることである｡ア
トミックな体系では､ 1成分では安定なガラス状態は得 られないことが計算機実験によっ
て経験的に知 られているため,最近 10年間は2成分系での研究が大部分である【2】｡
我々が コロイ ドを想定 したモデルを完全な 1成分で調べたところ､少な くとも今ま
で行 った範囲内では安定なガラス状態を得 ることができなかった｡ 我々はこの原因を探 る
ために粒子サイズの多分散性【41とポテンシャルの固さに着 目 し今回の研究を行 った｡
粒子の運動は慣性項を落 とした Langevin方程式に従 うものとし､粒子間ポテンシャ
ルとしては Yukawapotential
¢･,･(r)-豊exp(-AL 諾 )
を用いた. ここでEはエネルギ-の単位､ai)･≡(ai+a,.)/2､ aiは粒子 iの直径である｡
113-f丘2/Eを時間 スケ-ルとした.Eは摩擦係数､引ま平均粒子直径である. よ く用い ら
れるソフ トコアポテンシャルでは温度 と密度を独立に変化 させることが出来ないので今
の問題については不適当である｡ 多分散性Uは粒子サイズの標準偏差 と平均粒子サイズの
比で定義 した｡
従来､体系が ランダムな構造 を保 っているか どうかの判定には動径分布関数が用い
られて きた｡ しか しこの方法では部分的に結晶化が進んでいる途中では結晶特有の ピー
クが熱揺 らぎに隠 されるため､判定 は非常 に微妙なものとなる｡ 特 に粒子の直径が分散









plは 軟 の Legendre関数であ り､0,･･8まboltdiとbond3'のなす角､rijは bondiとbond3'
の距離であるo <>は全てのペアについての平均 と統計平均をとることをを表す.Gz(r)
は構造の異方性を距離の関数 として表すo Rg.1にG6(r)の例を示す｡構造が ランダムな
らr一大でG6は 0､結晶構造をとると正なので､G6(r-3･0丘)が敷居値 0･05以上になっ
たときランダムな構造ではないとみな した｡
五g･2にシミュレー ション時間内で得 られた状態を示すofig･1の A,B は Rg･2の A,B
に相当す る. 多分散性Jは粒子サイズの標準偏差 と平均粒子サ イズの比で定義 され る｡
q=0.08以上では少な くともシミュレーション時間内では結晶化は起 こっていない｡五g･3
に多分散性を変えた ときの結晶化までの時間を示す｡q-0･00(完全な単分散)の場合､
結晶化 までの時間は対応する実験の観測時間よりはるかに短_く2桁以上 も違 うが､多分散
性が増加す るにつれ長 くなり､q-0.07では実験の観測時間と同程度 まで延びる｡Pusey
らは実験 に用いられた コロイ ド系は eWectiveに 1成分 と報告 しているが､実際には多分
散性Uが 0.03-0.06あ り､この微少な多分散性が結晶化を遅 らせていると考え られるo
またポテ ンシャルが十分-ー ドコアに近 くないために結晶化が促進 されているとい
う可能性 もあるため､HardSphereBrowrLianDyrLamics(lISBD)[6】という新 しい手法を
用い､ 1成分で シミュレーションを行 ったが結晶化 までの時間は延びず定性的に同一の結
果を得た｡
以上 まとめとしては､ シミュレー ションの結果､純粋な 1成分では安定 なガラス状
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